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Nazwa kierunku

technologia chemiczna

Cykl rozpoczecia

2014/2015 (semestr zimowy)

Poziom ksztatcenia

studia pierwszego stopnia (inzynierskie)

Profil ksztalcenia

ogolnoakademicki

alrwdIE

Forma prowadzenia studiéw

stacjonarna

Modut ksztatcenia:

Metody obliczeniowe w chemii

1. Liczba punktéw ECTS: 3

Kod modutu: 0310-TCH-S1-036

2. Zaktadane efekty ksztatcenia modutu

efekty stopien
kod opis ksztatcenia realizacji
kierunku (skala 1-5)
0310-TCH- Zna podstawowe metody mechaniki klasycznej wykorzystywane w mechanice molekularnej do wyznaczania optymalnych TCh_WO09 2
S1-036_1 geometrii i konformacji czasteczek
0310-TCH- Potrafi wyjasni¢ strukture elektronowg atoméw TCh_U18 2
S1-036_10
0310-TCH- Umie wyjasni¢ budowe prostych czgsteczek chemicznych TCh_U18 2
S1-036_11
0310-TCH- Umie zastosowa¢ odpowiedni funkcjonat DFT do opisu wybranych witasnosci czgsteczek TCh_U26 5
S1-036_12
0310-TCH- Umie skorzystaé z pakietu programéw chemii kwantowej TCh_U24 3
S1-036_13
0310-TCH- Zna i rozumie podstawowe pojecia mechaniki kwantowej TCh_WO06 3
S1-036_2
0310-TCH- Rozumie zasady budowy atoméw i wyjasnia ich wtasciwosci TCh_Wo08 4
S1-036_3
0310-TCH- Rozumie nature wigzania chemicznego i potrafi scharakteryzowa¢ rézne jego typy TCh_WO06 4
S1-036_4
0310-TCH- Rozumie budowe prostych czgsteczek TCh_Wo07 4
S1-036_5
0310-TCH- Rozumie podstawy metody funkcjonatow gestosci (DFT) i potrafi oceni¢ przydatnosc réznych funkcjonatéw do konkretnych TCh_WO09 2
S1-036_6 obliczen TCh W24 2
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0310-TCH- Zna i rozumie podstawy metod obliczeniowych chemii kwantowej TCh_W23 2
S1-036_7 TCh_W24 2
0310-TCH- Potrafi zastosowaé¢ wybrany program z pakietu programoéw obliczeniowych do wyznaczania optymalnej geometrii matych TCh_U19 2
S1-036_8 czgsteczek TCh U24 2
0310-TCH- Potrafi wybra¢ i zastosowac wtasciwy program mechaniki molekularnej do wyznaczania optymalnej geometrii czasteczki TCh_U17 3
S1-036_9

3. Opis modutu

Opis Modut Metody obliczeniowe w chemii ma za zadanie zapoznanie studentéw z podstawowymi pojeciami i metodami chemii obliczeniowej. Student
zostanie zapoznany z wazniejszymi mozliwosciami wykorzystania metod mechaniki molekularnej i chemii kwantowej do opisu struktury i wkasnosci
czgsteczek chemicznych a takze do opisu zjawisk spektroskopowych.

Wymagania wstepne Znajomosc¢ poje¢ matematyki wyzszej (pochodnej, catki, prostych réwnan rézniczkowych). Znajomos$¢ rachunku wektorowo-macierzowego.
Umiejetnosc¢ postugiwania sie komputerem.

4. Sposoby weryfikacji efektéow ksztatcenia modutu

kod nazwa (typ) opis efekty ksztatcenia modutu
0310-TCH- egzamin Egzamin pisemny weryfikujgcy wiedze w oparciu o tre$ci wyktadéw i ¢wiczen oraz wskazang [0310-TCH-S1-036_1, 0310-
S1-036_ w_1 w sylabusie literature TCH-S1-036_2, 0310-TCH-

S1-036_3, 0310-TCH-
S1-036_4, 0310-TCH-
S1-036_5, 0310-TCH-
S1-036_6, 0310-TCH-

S1-036 7
0310-TCH- kolokwium pisemne Ocena wiedzy zdobytej na wyktadach i ¢wiczeniach laboratoryjnych oraz w czasie 0310-TCH-S1-036_1, 0310-
S1-036 w_2 samodzielnej pracy z podrecznikiem TCH-S1-036_10, 0310-TCH-

S1-036_11, 0310-TCH-
S1-036_2, 0310-TCH-
S1-036_3, 0310-TCH-
S1-036_4, 0310-TCH-
S1-036_5, 0310-TCH-
S1-036_6, 0310-TCH-
S1-036_7

0310-TCH- ocenianie ciggte Ocena umiejetnosci postugiwania sie pakietami obliczeniowymi. Wskazywanie obszarow 0310-TCH-S1-036_12, 0310-
S1-036_ w_3 studentowi, na ktére powinien zwréci¢ szczegdlng uwage TCH-S1-036_13, 0310-TCH-
S1-036_8, 0310-TCH-
S1-036 9

0310-TCH- sprawozdanie Ocena poprawnosci wykonania ¢wiczen i interpretacji wynikow 0310-TCH-S1-036_12, 0310-
S1-036_w_4 TCH-S1-036_13, 0310-TCH-
S1-036_8, 0310-TCH-
S1-036_9
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5. Rodzaje prowadzonych zajeé¢

rodzaj prowadzonych zaje¢

praca wiasna studenta

oraz sprawdzianéw przez samodzielng
prace z literaturg. Przygotowanie
sprawozdan z wykonanych éwiczen.

; — - : sposoby weryfikacji
kod nazwa opis (z uwzglednieniem metod I|czb§1 opis |ICZb§l efektow ksztatcenia
dydaktycznych) godzin godzin
0310-TCH- wyktad Wyktad omawiajgcy podstawowe 15 Praca ze wskazana literaturg przedmiotu 15 0310-TCH-
S1-036_fs_1 zagadnienia chemii obliczeniowe] obejmujaca samodzielne przyswojenie S1-036_w_1
wiedzy odnosnie wskazanych zagadnien na
wyktadzie.
0310-TCH- laboratorium Cwiczenia laboratoryjne obejmujace 30 Przygotowanie do ¢wiczen laboratoryjnych 40 0310-TCH-
S1-036 fs 2 obliczenia kwantowochemiczne

S1-036_w_2, 0310-
TCH-S1-036_w_3,
0310-TCH-
S1-036 w 4
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